
� � � � � � � 	 � � 
 	 � � � � �  � � � � 
2011. ��� 52, � 3 ��� – 	
�� . 513 – 519

 

 

��
 544.2:544.022 

� ������� 	
���� ��������� ������� ������������ 

© 2011   �.	. ���������, �.�. ��������*  

��������	� ����	����� ������		 ���� ����	��� �	�	������ �	���	�	 	 �����	� � ���, ��!��	"	��� 
 
����� #����#	$� 9 �!����� 2010 �. 
 

�������� ������������ � 2,3-�������!����� "#�"$��" ���!���� ���%������� # &"�� 
����'����( �6-����#���&���#, ���$� !��)��+ &�)��& � &��%�����$��" # /����+ 7�)� 
%���!�� ������ # %&����( /������"(. ������ %�������8 ������������ %&���&�� �� 
20 % #�;�, <�� 2,3-�������!�����. �!��/��$��" %&�<���, %&�#��"'�� � ������ &�)-
��<�$. =�� ��/�� �!>"����8 # &����( %&�����#����+ 7�)��� %&����( /�������+, ��-
������ ����&�� ��!��8;�� �)������" &������ �#�&��+ ��&���#��� <����� ��� ?��&��� 
%�&���� #)������+��#�" ����� %&�#����8 � )������� �)������"� ��&����&� � %�����-
��� /�������. @���<����� &�)��8���� ��$� ����#���� ����)��8�" �� �!>"�����+, ����-
#����( ���8�� �� ���!������"( 7�&�� �����( �������. 
 
� � � � � � ! �  " � � � #: �������"&��" ��������, ��&����&� %&����( /�������+, ����-
���"&��� /�������, /����� ������. 

		������ 

A���������� ;�&��� ��%��8)����" # (���� � %��&�!�� �������#�� &�)��<���� ?��%�&�-
������8���� ��������. ����&����+ ���!������8$ ������������ "#�"���" ��, <�� %� �#��� 7�-
)�<����� �#�+��#�� �� )������ ����<����" �� �������<����( �6-������# ��� ��� ����� !���� 
#�����$ %�������8, #")����8, ���%�&���&� ��%���" � �&�������)����. ��/�������"&��� #)��-
����+��#�" � #��( ����'����( �6-����#���&���# %&���&�� �������#�, %�?���� �!�<�� &�)-
��<�" # �#�+��#�( �#")�#�$� � 7�&��+ �������. ��%&���&, #�����$ %�������8 ������������ 
������ �!>"��"$� ���, <�� ��� �������� ���$� # /������� ���7�&����$ �&����, ����&�", ��� 
�<������", ��/�� �%���!��#�#��8 !���� %�����+ ������� ������� [ 1 ]. (��%�����, <�� %&� 
��������+ ���%�&���&� ����������� ����� %�������8 0,774 �/��3, <�� %�<�� �� 20 % #�;�, <�� 
� �&���( �6-������#, %�������� ����&�( ��/�� # ����&#��� �� 0,645 �� 0,657 �/��3, �.�. &�)��-
<�$��" �����, <�� �� 2 %.) � �&���+ ���&���, �������� ������������ # /������� &��%�����-
$��" %���!�� ������ # %&����( /������"( [ 2 ]. F ?��� ���<�� #�����$ %�������8 ����������-
��, ��)����8 !�, ��/�� �#")��8 � ���, <�� �� ����� !���� �7�&�<����$ 7�&��, <�� ��� �����-
��<����� �������, ����&�� �� ����� �%���#��8�" # /������� ��� /� %�����, ��� �&����� <����-
��. �) ����+ ������ #�%����� 2,3-�������!����. �� ��/� ����� ��&����&� %&����+ /�������, 
� ��� �������� ���/� %���!�� �7�&�<����� <�������, �� ��� %�������8 ��'���#���� ���8;�, 
<�� � ������������. 	�� 7���, <�� �������� 2,3-�������!����� � ������������ #���� ��!" ��� 
�7�&�<����� �����, �� #�)�#��� ���#����". ��� ���%����� � �� ���$� ��%&�#�����( #)��-
����+��#�+. ��"���� �������" #�%&��: ����� &�)��<�" ��/�� ?���� ���������� %&�#��"�  
� ��!�$������ &�)��<�"� 7�)�<����( �#�+��# �( /�������+? 

@�������8 /������� ��/�� �#")��8 � &�)��&�� �������. �<�#����, <�� �����8��( ����-
��� %���'����" # ��� /� �!>�� !��8;�, <�� �&�%��(. ������ ��;� �������� %&���&�� ���-
����#�. ��)��<�� # &�)��&�, ��������� %� %���/���$ %�&#��� ��������� 7������ &�����8��-
�� &��%&�������" ��" ����&�# �"/���� ������� 2,3-�������!����� � ������������, ��/���" ��-
                                                                 
* E-mail: nikned@kinetics.nsc.ru,  anik@kinetics.nsc.ru 



�.F. ���
==�
�, �.�. �=�F=�=F  514 

�������<��� ��" �!>"�����" 20%-�� &�)��<�" # %�������� [ 2 ]. 	���� �!&�)��, �&�#���8��+ 
���;��!��+ 7����& �� "#�"���" ����#��+ %&�<���+ ��!�$������� ?77����. @&�#�� )���8 ��-
�����" �� "����, ������8�� ��&&����� ������ &�)��&� ������� %� %���/���$ %�&#��� %��� 
7������ &�����8���� &��%&�������"? ��/�� !��8 ������� �&�#��#��8 �� &�)��&, � �!>�� ��-
�����? 

��/�� �����8, <�� %&�<��� &�)��+ %�������� /�������+ �#")��� � !���� ���8��� ��/��-
�����"&��� #)������+��#��� ��/�� ���������� ������������. F &�!��� [ 3 ], ��� �&�#��#�$�-
�" ���"&��� %�������� /����( ������������, %�%�&����� � ��&7�����, �!��/�����", <�� �#�-
��<���� %�������� # ?��� &"�� ���� %�&�����8�� � ��������� ��/�������"&���� %&��"/���", 
#�)#������ %�"#������ #���&����( �#")�+ ��/�� ���������� %�%�&�����, �, # !��8;�+ ��&�, 
��/�� ���������� ��&7�����. ������ # ���<�� ������������ � 2,3-�������!����� �������� 
�����"� �) ��( /� �����#. J���8 ��" �&�#����" ��/�������"&��( #)������+��#�+, ���������<-
�� ��<���#����( &����/����+. 
&��� ����, ���� ��#�&��8 �! ?��&��� #)������+��#�", �� ���-
���� %&�#���� ��&������� %� #��#�)��/��� #)������ �&�������"� �������. 

�������, ��/�� ���)��8 �'� �� ���� %&����%���8��� ����<�� ������������ �� �&���(  
C6-������#. A���������� %&� ��������+ ���%�&���&� %&������#��� %&����'���#���� # ����+ 
���7�&����� (�&����), ����� ��� 2,3-�������!���� ����� �#� ���7�&�����, &�)��<�$'���" 
%�#�&���� #��&�� ����&��8��+ �#")� �—C. ��/�� !��8 !���&�� ���7�&��������� %�&�(���, 
����&�� ���$� ����� ��� # 2,3-�������!�����, ��� � # �&���( C6-�������(, #��"$� �� %���-
����8 /�������? 

F �����+ &�!��� �� %&�#�&"�� ���$'���" %&����� ��%���)� ��" �!>"�����" #�����+ 
%�������� ������������ � %���)�#���, <�� #�� ��� ���)�#�$��" ���������<����, � ��" &�;�-
��" ������� #�%&��� ������� �!&����8�" � )������ ��������<����+ 7�)���. 

��������	���� 

��" �����)� �� ��%��8)�#��� ���%8$��&��� ������ /������ ������������ � 2,3-�������-
!�����, %���<����� # %&�����'�+ &�!��� [ 2 ]. ������&�#���� /�������+ %&�#����� � %���-
'8$ %����� ������<����+ �������"&��+ �������� GROMACS [ 4 ]. ��%��8)�#��� �#� &�)��( 
%��" ���: OPLS-AA, %����������� �%������, ��� �<���#�$��" ��� ����� ����&���, ��� � #���-
&��� [ 5 ], � GROMOS96 — 45A3-UA, %��(�� �!>��������( �����#, ��� ��/��" �����8��" 
�&�%%� %&�����#�"���" ����+ ������+ �������+ [ 6 ]. �!� %��" ��� (�&�;� #��%&��)#��"� ?��-
%�&�������8��� )��<���" %�������� /�������+. ���!���� (�&�;�� ��#%������ %���<����" ��" 
%��������� �!>��������( �����# (��<;� 1 %). ��%��8)����� # �����+ &�!��� ������ ����&-
/�� %� ���"<� (� !����) ������� # �����8��� !���� � %���<��� # NPT-�����!�� %&� ���%�&�-
��&� T = 298,15 K � ��#����� P = 1 !�&. �����) %&�#����� %� &�#��#����� ���7���&���"� ��-
����+ �� ����&#��� 1—5 ����������. 

�$�-���%���������
 2,3-�������&'��� 

F ������ �������"&��+ ��������, �)���"" ����#�� %�&����&� ��" �#��&����( ����# 
��/�� )�%&����8 #&�'���� ������� #��&�� ������&�( �#")�+ C—C. 	���� �!&�)��, ������" 
#�)��/����8 ��)����" ������ /�������+ �) ������� )������+ ���7�&�����. �� %���&���� 
�����8 /������ 2,3-�������!�����, �����"'��� ���8�� �) ������� �����-���7�&�����. ��-
%�����, <�� # �����#��+� /������� �( ���" �����#�"�� #���� 23 %, ����� ��� �����8��� 77 % 
��(��"��" # ��%-���7�&����� [ 2 ]. ���)����8, <�� %�������8 �����-2,3-�������!����� %&� ��( 
/� ���%�&���&� � ��#����� ����<����" �� %�������� ����#���� ����� <�� �� 2 %. �������<-
��� �%���!�� �� %���<��� �����8 �-�������, #�� �������� ����&��� ��(��"��" # ����+��+ 
(ttt) ���7�&�����. ���)����8, <�� %�������8 ����+ /������� %&����<���� �� ����<����" �� 
%�������� ����#���� �-�������, ��� �������� ��(��"��" # &�)��<��( ���7�&����"(, � ���" (ttt) 
�����#�"�� ����� 50 %. 

Y�� &��<��� �!������8�� %���)�#�$�, <�� ���7�&��������� %�&�(��� ���!� #��"$� �� 
%�������8 /����( ������#. 
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�	�. 1. �������� ������������, 2,3-�������!����� � �-�������. 
@���)��� F��-��&-F���8��#� � �������"&��� %�#�&(�����. �!>�-
�� ������� �����#�$��" ��� 108, 120 � 119 Å3 � ��%��8)�#����� 
#��-��&-F���8��#�( %�#�&(�����+, � 117, 131 � 130 Å3 ��" ������- 
                                       �"&��( %�#�&(�����+ 

 
@��<�&���� ���/� ��, <�� %&�<��� &�)��<�" %�������� 

������������ � 2,3-�������!����� �� ������� �����8 # ��-
��(-�� ���<�����( �#����#�-(���<����( �����"( #)������+-
��#�" �������. �!��/�����+ 7������ %&�"#�"���" # &����( ������<������ �%�����" (� ��-
%��8)�#����� ������<����+ �������"&��+ ��������), ����&�� (�&�;� #��%&��)#���� ?��%�-
&�������8��� )��<���" %�������� ��;�( /�������+. 

��$��� �����'� 

�<�#����, <�� �����( ������� ��/�� %�������8�" # ��� /� �!>��� !��8;�, <�� �&�%��(. 
=��� ��&����&� /������� �������" ��+ /� ����+, �� &�)��<�� %�������� !���� %&�%�&������8-
��� &�)��<�$ # �!>��� ������� (��!� ����+���� &�)��&� ��������). @��<�&����, <�� )���8  
� ��/� &�<8 ���� � ���"&��+ %�������� (<���� ������� # ������� �!>���). F ?��� ���<�� ��" 
�!>"�����" ��!�$������� &�)��<�" # %�������� ��/�� ������������� � 2,3-�������!������ 
���!(�����, <��!� �!>��� �( ������� &�)��<����8 �� 20 %, ���, ����#����#����, ����+��� 
&�)��&� — �� 6—7 %. 

F &�!��� [ 2 ] �� �����#��� &�)��& ��;�( ������� %� %���/���$ %�&#��� ��������� _�� 
��" ������� ����&�# �"/���� �������. F#��� &�)��<��+ 7�&�� %�&#��� ��������� (# �����-
������� �� !���� �)��+ � ����� !���� &�)��+ ��#�+ �����), �%&�������� (�&����&���� &�)��&� 
#�)�#��� �&�������. 	��, %���/���� %���, �%&����"���� ��� ��&�����+ �� %���#�����, ����<�-
���" �� )��<���", �%&����"����� %� ��<�� ��������� %���. ������, # �$!�� ���<��, ?�� &�)��-
<�� �� %&�#��(���� 3 %, �&����� ���#���, ���;��!��+ 7����& �!>"��"�� �� !���� %���#��� 
��!�$������� &�)��<�" %��������. 

� �&���+ ���&���, ��/�� ��%&"��$ &���<����8 �!>�� �������, ��%��8)�" ��������, &�)-
#���� # �������"&��+ !������� [ 7 ]. ��!��#����+ �!>�� �������� �%&����"���" ��� �!>�� 
�!>�������" �����#, �����#�"$'�( ��������. F ?��� ���<�� ��/��+ ���� %&�����#�"���" ;�-
&��, &����� ����&��� &�#�� F��-��&-F���8��#��� &������ ?���� ����� (&��. 1). ��%��8)�" )��-
<���" &������# rC = 1,75 � rH = 1,25 Å, %���<����", <�� �!>�� ������������ &�#�� 108 Å3, � 2,3-
�������!����� — 120 Å3. �( &�)��<�� �����#�"�� 11 %, �.�. �%"�8 ���8�� %���#��� ��!�$���-
��+ #���<���. 

@&� &�!��� � F��-��&-F���8��#��� %�#�&(����"�� �� �<���#����" �!>�� # �)��( '��"( 
��/�� �������, ����&�+ "#�"���" �������%��� ��" �&���( �������. Z��!� �<���8 #�)��/��� 
#��"��� ?���� �!>��� �� ��;� ������, �� %&�#��� &��<�� �!>���, ��%��8)�" �������"&��$ 
%�#�&(����8 [ 8 ]. �������"&��" %�#�&(����8 %���<����" ��!�����+� �����+ �������� %&�!��+ 
�7�&�+, &����� ����&��� (�&����&�)��� &�)��& ��&�/�$'�( �������. F ������ ���<�� �� ��-
%��8)�#��� &�����, ����#����#�$'�+ �����#�+ �����8��+ �&�%%� ������, 1,92 Å [ 9 ]. @��"���, 
<�� %&� ����� &��<��� �!>�� ������� %���<����" !��8;�: 117 � 131 Å3 ��" ������������ � 2,3-
�������!����� ����#����#����. ������ �( ����;���� ���)�#����" %&����<���� ��� /� �����. 

����, (��" �������� ������������ %� &�)��&� ���8;�, <�� �������� 2,3-�������!�����, 
?���� &�)��<�" "#�� �� �������<��, <��!� �!>"����8 ��!�$������ &�)��<�� %�������� �&�#�-
��8��� ���;��!�&�#�����. 

(�����) ������� ��������'�)����� 	$��������	�) 

�� %&�#��� &��<�� %�&��+ ?��&��� #)������+��#�" ������� # )�#�������� �� &�����"��" 
��/�� �( ����&��� ����. ���<�� %&�#����� �#��" &�)���� �%���!���. F %�&#�� ���<�� ��-
%��8)�#��� �������"&��-������<����$ �����8, # ����&�+ ��" ��/��+ %�&� ������� &���<�- 
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�	�. 2. @�&��" ?��&��" ��/�������"&���� #)��-
����+��#�" ��" ������� ������������ (�#��&��� 
� %�����&��" ����") � 2,3-�������!����� (�&�/-
�� � �%��;��" ����"). ���#��� � ����� �����"�-
�" � &�)��� ������� ��&������" %�&��+ ?��&���  
             %� �&�������"� �������, ��. ����� 

 
��#��� ����#����$ %��������8��$ ?��&��$ 
�( #)������+��#�". ��&���"" %� !��8;��� 
<���� ���7���&���+ � ��&��&�" ?��&��$ �� 
<���� %�& �� ������ &�����"���, �� %���<�-
�� �&����� )��<���� ?��&��� %�&���� #)��-
����+��#�" ��/�� ���������� # )�#�����-
��� �� &�����"��" ��/�� �( ����&���. �� 

&��. 2 ?�� �&�#��, &���<������� ��" ������������ � 2,3-�������!�����, %���)��� ���#�����. 
@&� �&���� �%���!� �� &�!����� � �����8���� %�&��� �������, &�)��������� �� )����-

��� &�����"���. F)�����$ �&�������$ ������� ���"�� ���<�+��� �!&�)��. �&����� )��<���� 
?��&��� &���<���#��� � �<���� !��8�����#����� 7����&� ��" ���%�&���&� 298,15 K 
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@&� ����� ��&������� ����$<�$��" ���<�� ���8���� %�&��&�#���", #�)����$'�� %&� ���<�+-
��� &��%���/���� !��)��( �������. @���<�#;���" )�#�������� �&����+ %�&��+ ?��&��� # 
)�#�������� �� &�����"��" %���)��� �� &��. 2 ����"�� (;�&�(�#�+ � �%��;��+). 

����&����, <�� �&�#��, %���<����� &�)���� ��������, (�&�;� ��#%���$�. Y�� �)��<���, 
<�� ��&������� %� &���8��� %�&�� ������� # /������� ���� �� /� �����, <�� ��&������� %� 
�#�� ��)�#������ ���������. ��/�� ���)��8, <�� #)�����" �&�������" %�&� ������� # /��-
����� �� )�#���� �� #��"��" �����8��( �������, �.�. ��&����&� /������� )���8 �� ��&��� )�-
�����+ &���. 

�&���� #�/��� &�)��8����� "#�"���" ��, <�� �&�#�� ��" ������������ %&�(��"� #�;�, 
<�� ��" 2,3-�������!����� (&��. 2). Y�� �)��<���, <�� %�&��� #)������+��#�� ��/�� ��������-
�� # ������������, # �&�����, ���!��, <�� # 2,3-�������!�����. 	���� �!&�)��, %&��%���/���� 
� �#")� ��/�� ����+ ��/�������"&���� #)������+��#�" � %�������8$ /������� [ 2, 3 ] �� �%-
&�#��#����". F ��;�� ���<�� ����������� ���/�� !��8 ��/� ����� %������, <�� 2,3-�������-
!����. 

�� %�&#�+ #)��"�, �!��&�/����� !���� ���!�� #)������+��#�� ��/�� ���������� �����-
������� %&���#�&�<�� ��&��������<����� ������. ��+��#����8��, �&���<����" ���%�&���&� 
(����&�$ ��%&"��$ �#")�#�$� � ?��&���+ ��/�������"&���� #)������+��#�") � ������������ 
#�;�, <�� � 2,3-�������!����� (554 K %&���# 500 K). �������$ %&�"��"�� &��. 3, ��� �� &��-
�<����� �����&��8��$ ?��&��$ #)������+��#�" �������� � ��&�/�����. ��+��#����8��, �&�-
��<����" ���%�&���&� �%&����"���" �� �&����+ ?��&���+ ����+ %�&�, � �����&��� #)������+-
��#��� #��( �������. 

Y��&��" #)������+��#�" �������� � ��&�/�$'��� �� �����"�� %���<����" �����&�&�#�-
���� &���<������+ #�;� %�&��+ ?��&��� � %�&��+ ��&&��"������+ 7������+ ����&�# ����-
���. F )�#�������� �� &�����"��" ��� )������" #�&�/����� 

2

0
( ) ( ) ( ) 4 .

R
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cU R u r g r r dr� 	 
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 ��  

@&� !��8;�( R ?�� ?��&��", �<�#����, ��&�����" � ��#�����+ %��������8��+ ?��&��� /����-
��� [ 10 ]. J������, <�� ������ #�&�/���� ��%��8)����" ��" %&����( /�������+, ��� ��� "#�"-
���" ��&���� �)-)� �7�&�<����+ ������&�� %�&���� #)������+��#�" ��/�� �������. ������,  
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�	�. 3. _�����" &�����8���� &��%&�-
������" ����&�# ���� ������� (�), 
?��&��" #)������+��#�" %�&� ������� 
(") � %����" ?��&��" #)������+��#�" 
�������� � ��&�/����� (!) ��" �����-
������� (%�����&) � 2,3-�������!�����  
                  (�%��;��" ����") 

 
# ��;�� ���<��, ��� "#�"���" ��&�-
��� � ��" �������"&��( /����-
���+, %�����8�� # ��<���#� u(r) �� 
��%��8)��� %�&��$ ?��&��$, ��-
&�������$ %� �&�������"�, � ��-
���&�&��� � %�&��+ ��&&��"����-
��+ 7������+, &���<������+ ��" 
����&�# ���� �������. 

	�%�&8 #����, <�� �����&��8-
��" ?��&��" ��" ������������ #��-
��� ��/�, <�� ��" 2,3-�������!����� (&��. 3, ��/��� �&�#��). J������, <�� &�)��<�� ��/�� 
/������"�� ��!�&����", ���#��� �!&�)��, )� �<�� !��/�+;��� ��&�/���". F ������������ 
������" !��8;� ������� �� ����( &�����"��"(, ����#����#�$'�( !���� ���!���+ <���� �&�-
#�+ %�&���� #)������+��#�" (��. &��. 3, #�&(��� � �&����� �&�#��). F����, <�� )���8 ��&��� 
&��8 �� ���8�� %���/���� %�&#��� ��������� g(r), �� � ��� 7�&��. 

�������, <�� &���<������$ �&���$$ %��������8��$ ?��&��$ ��" %�&� ������� �� ���-
���� %������8 ��� �?77����#��$ ?��&��$ %�&���� #)������+��#�"�, ��%��8)����$ # 7�)��� 
/�������+. Y�� #���� �/� %� ����, <�� %���/���� �������� %��������8��+ ?��&��� �� ��#-
%����� � %�&#�� ���������� g(r) ��" ����&�# ���� (��. &��. 3). Y��� ������� ����#����#��� 
���!���� #������� #)������ �&�������"� �������. 	��8�� # ���<�� �7�&�<����-������&�<-
��( �����# &���<������" �&���"" %��������8��" ?��&��" %�&� �����# # )�#�������� �� &��-
���"��" ��/�� ���� !���� ��/����#���� ��#%����8 � %���������� %�&���� #)������+��#�". 

'��	����� 	��-���-	���*�� 

�������&�� ��%�&8 ��;� %&�!���� � ��<�� )&���" 7�)��� /�������. F ������ ���<�� �� 
(���� %��"�8, ��� ��!��8;�� �)������" ������� #��"$� �� %�������8 � ��&����&� %&� ���)-
�����( ���%�&���&� � ��#�����. b���� &������&�#��8 ����������� � 2,3-�������!���� ��� 
%&����� /�������, ����� ����&�( ������� &�)��<�$��" %� &�)��&�, � #)������+��#�� ��/�� 
���� %&���&�� �������#�. 

�!&�����" ���<��� � ������&����� �&�#����$ F��-��&-F���8��, )�%�������� # #���  
 

2 .
(1 )

RTp a
b

	
� � 	

� 	
 @�&����& b (����$<����+ 

�!>��) ��#�<��� )� �������#���� � (�&����&�)�-
�� �!>��, )��������+ ����������; %�&����& a 
��#�<��� )� %&��"/���� �������. �� &��. 4  
 

�	�. 4. @�������8 /�������, %&�����)�#����" �&�#-
������ F��-��&-F���8��, # )�#�������� �� %�&����-
&� b %&� P = 1 !�&, � = 298,15 K, a = 1,6 �/ 
�3/���82 
(�%��;��" ����"). @�����& %���)�#���, ��� �)���"-
���" ���"&��" %�������8 /������� %&� ���;��!�-
&�#���� � �)�������� ��!��#������ �!>��� �������  
                                     # b/b0 &�) 
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&�������' (	�$�������� 	 2,3-�	���	$"�����  

���������� Tc, K 	�, ���8/�3 a, �/ 
�3/���82 b, Å3 	, ���8/�3, 25 �, 1 !�& 	exp, ���8/�3 

A���������� 554 3240 1,8232 133,2 9283 9195 
2,3-�������!���� 500 2770 1,9247 155,8 7557 7624 

@ & � � � < � � � ". 
&���<����" ���%�&���&� (Tc), �&���<����" %�������8 (	�), %�&����&� a � b, &��-
�<������" (	) � ?��%�&�������8��" (	exp) %�������� %&� 25 �. 
 
�%��;��+ �����+ %���)��� &���<������" �) �&�#����" )�#�������8 %�������� /������� 	 �� 
%�&����&� b %&� ��&���8��� ��#����� � ���%�&���&� (T = 298,15 K, P = 1 !�&) � %����"���� 
)��<���� %�&����&� a = 9RTc /8	c = 1,6 �/ 
�3/���82, ��������� �) �&���<����( �#�+��# �����-
�������. @�����&�� %���)���, ��� ���"���8 !� %�������8 %&� �<��� ���8�� �&�#���8��+ )�#�-
������� �� &�)��&� ������� 	 = 	0b0 /b. J���8 )� 	0 � b0 #)"�� %�������8 ������������ � ����-
#����#�$'�� �+ )��<���� %�&����&� b (��. ��!����). 

����#%������ �&�#�( �� &��. 4 �)��<���, <�� �)������� �!>��� ������� %&�#���� � ��-
����8�� ����� �)������$ %�������� /�������, <�� )� �<�� %&������ ���;��!���� %&��!&�)�-
#���". Y�� �#")��� � ���, <�� ��%��8)����� �������#��� %&�����#����� � �#")� %��������  
� &�)��&�� ������� �� ����� ���� �%&�#����#� ���8�� ��" �����<����( �%���#�� ;�&�#. ��" 
/�������, ��� ��'���#����$ &��8 ��&�$� ���%�&���&� � ��#�����, �)������� &�)��&� ������-
�� %&�"#�"���" # �)������� %�������� !���� ���/��� �!&�)��. 

��" ����<���#����+ ������ ?77���� �!&�����" � ?�%�&�<����+ ����7������ �&�#����" 

F��-��&-F���8��: 
2

.
(1 ) 1

RT ap
b b

	 	
� �

� 	 � 	
 Y�� �&�#����� �����"��" "#�"���" <������ ���<��� �) 

����+��#� �&�#����+ �����(�—
#����, &������&����( # &�!��� [ 11 ]. ��� (�&�;� %&�����)�-
#��� %�������8 ������������ � 2,3-�������!����� ��(��" �) �&���<����+ ���%�&���&� Tc  
� �&���<����+ %�������� 	c. F ��!���� %&�#����� %�&����&� ��;�( /�������+. J��<���" a � b 
&���<����� %� 7�&����� a = 1,2824RTc /	c, b = 0,26/	c. @�������8 	 &���<����� �) �&�#����". 
�� #����, <�� &�)��<�� &���<������( %��������+ ��" ������������ � 2,3-�������!����� 
!��)�� � ��!�$������ 20 % (	��/	23��! = 1,23). ����&���� �&�#���8 %�&����&� a � b ��" ��;�( 
/�������+. ��" ?�� %�&����&� ���8)" ���/����#�"�8 � &���<���#������ #�;� ?��&���+ 
#)������+��#�" � �!>���� �������, ��� �� �����, #���� �������� � &���� %���<������ &�-
)��8������. F�-%�&#�(, �!>���, %&�%���#����� ���������, &�)��<�$��" # !��8;�+ ��&� 
(b23��!/b�� = 1,17), <�� ?��&��" #)������+��#�" (a23��!/a�� = 1,06). @&� ?��� �)������� ����$-
<������ �!>��� (17 %) ���)�#����" #��8�� !��)��� � ������ %���<����+ �) �&�#����" ������� 
������������ � 2,3-�������!����� (11 %, ��. #�;�). 	�� 7���, <�� ?��&��" ��/�������"&���� 
#)������+��#�" %&���&�� �������#�, ��/�� �!>"����8 &�#��� ����<���#�� �����# ����&���, 
����&��, # ����#���, �%&����"$� ��/�������"&��� #)������+��#��. 

�&�'������ 

����, �������� ��;�( /�������+ &�)��<�$��" &�)��&��, �� #)������+��#�$� %&���&�� 
�������#�. Y�� %&�#���� � ��%�������8���� �)������$ %�������� � ��&����&�. ��+��#����8-
��, ���� �!����� #��"��" (%&��"/���") ������� ����$��" %&���&�� �������#���, �� # ���<�� 
!���� �����( ������� # ?��+ �!����� ���)�#����" !��8;� ������+. Y�� %&�#���� � %���/���$ 
%����+ %��������8��+ ?��&��� �������, <��, # ��;�� ���<��, ��/�� #�)#��8 ����8;���� ?�-
�&�%��, �, ��� ������#��, ��&����&��� �)������" # ���&��� !��8;�+ �%�&"��<�������, ��%&�-
#�/��$'�+�" %�#�;����� %��������. ^�#�&" �&����� ���#���, !��8;�� <���� �������, %�-
%�#;�( # �!����8 #��"��" ��������, %&�#���� � �#���<���$ #���&������ ��#����", ��" ���-
%������� ����&��� ���!(����� �#���<���� ���%��� )�%������" %&���&����#� ����������, <�� 
���/� ��%&�#�/�����" ��&����&���� �)������"�� # /�������. 
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�#")8 ?��&�%�� � %�������� ��" ���%�&"��<����( �%���#�� �#�&��( �7�& ����#�� &��-
����&�#����8 # &�!��� [ 12 ]. b��� %���)���, <�� � %�#�;����� %�������� �%���#�� # ��+ %&�-
��(��"� ��&����&��� �)������", %&�"#�"$'���" # �#���<���� �����8���� ���&�?�&�<������ 
%�&"���. F�)&������ ���" �����8��( ���7���&���+ (<��#�&�� #)������������( �7�&, ���%���-
��# ������), ���$'�( 7�&��, !��)��$ � %&�#��8��+ ���&�?�&�<����+. @���!��� �#���<���� 
���&�?�&�<������ %�&"��� !��� �!��&�/��� ��" ������������ %� �&�#����$ � 2,3-�������-
!������ [ 13 ]. 	���" ��&����&��" %�&���&�+�� %&�"#�"���" ���/� # ���������<����� ��#��� 
���8��( %���# _��, <�� ����<����8 # &�!��� [ 2 ]. 

	���� �!&�)��, %�#�;����" %�������8 ������������ %� �&�#����$ � 2,3-�������!������ 
�#")��� � ���, <�� ��� �������� ���8;�. ��" ?�� &�)��<�� ���� ��" �&�#���8���� �!>"�����" 
�)������" %��������, ��� %&�#����, %&� ��(&������ ���� /� #)������+��#�" ��/�� ������-
����, � ��&����&��� �)������"� /�������, %&�#��"'�� � �%�������$ /�������. 

$���+����� 

@&�#����� �������#���� �������"&��-������<����( ������+ /����( 2,3-�������!����� 
� ������������. �������&��� &�)��� ��%���)�, �!>"��"$'�� !��8;�� &�)��<�� # %�������� 
?��( /�������+. @���)���, <�� %&����� �!>"�����", ����#����� ����$<����8�� �� 7�&�� ��-
�����, ��� �� �( &�)��&�, ��� ���8�� �� ?��&��� %�&���� ��/�������"&���� #)������+��#�" 
���)�#�$��" ���������<����. ��'����8 ������� "#����" ��/�� )� %&������� %&����(, �����-
��#��( %&�����#����+ � #��"��� ?��( %�&����&�# �� ��&����� /�������. �����+ #�%&�� �&�-
!��� %&�#��<���" %��"��+ ��������<����+ 7�)��� � ����� &�;����" # &����( ���&�� %&����( 
/�������+. 
�� !��� %���)��� &����, ����������� � 2,3-�������!���� #���� ��!" %���!�� %&�-
���� /������"�. @&� ?��� ?77����#��+ &�)��& �������� ������������ <��8 ���8;�, <�� 2,3-
�������!�����, � ?��&��" %�&���� #)������+��#�" � �!����8 %&��"/���" � ��( %&���&�� ���-
����#�. Y�� %&�#���� � ����, <�� %����" %��������8��" ?��&��" ������� # ������������ ���-
)�#����" ��/�, <�� # ������ ���<�� #�)�#��� ��&����&��� �)������" # /�������, %&�#��"'�� 
� !���� %�����+ �%���#��. 

 
��!��� ������� %&� %����&/�� �&���� �����+����� 7���� 7����������8��( �������#���+ 

08-03-00140 � �&���� _���� ^��!��8���. 
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