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Ïðåäñòàâëåíû ðåçóëüòàòû ïðîöåññà ìîäåëèðî-
âàíèÿ âçàèìîäåéñòâèÿ õèìè÷åñêèõ îêñèäîâ àçî-
òà (NO, NO2, N2O2, N2O4), îêñèäà ñåðû (SO2) è
ôîðìàëüäåãèäà (CH2O) ñ êîìïëåêñàìè è êëàñ-
òåðàìè âîäû â àòìîñôåðå. Ïóòåì îáðàáîòêè ðå-
çóëüòàòîâ òåðìîäèíàìè÷åñêèõ ïàðàìåòðîâ äàíà
îöåíêà âåðîÿòíîñòè ðåàêöèé ïðè ïîïàäàíèè
ýòèõ ãàçîâ â àòìîñôåðó. Âîçìîæíîñòü ïðîòåêà-
íèÿ âûøåîïèñàííûõ ïðîöåññîâ ðàññìîòðåíà â
óñëîâèÿõ, ïðèáëèæåííûõ ê óñëîâèÿì íåôòÿíûõ
ìåñòîðîæäåíèé. Òåðìîäèíàìè÷åñêèå ïàðàìåòðû
ïîëó÷åíû ñ ïîìîùüþ êâàíòîâî-õèìè÷åñêîãî ìå-
òîäà DFT, B3LYP/6-311++G(2d,2ð). Íàéäåíû
ñòðóêòóðû âñåõ êîìïëåêñîâ ïðîäóêòîâ ðåàêöèé
ïðè ñæèãàíèè è óòå÷êå ïåðå÷èñëåííûõ âûøå
êîìïîíåíòîâ ñ âîäîé è åå êëàñòåðàìè. Áûëî óñ-
òàíîâëåíî ÷òî ðåàêöèè, ïðîõîäÿùèå ñ îáðàçîâà-
íèåì êëàñòåðîâ NO2(H2O)n, NO(H2O)n, ÿâëÿ-
þòñÿ òåðìîäèíàìè÷åñêè âûãîäíûìè è ñ î÷åíü
áîëüøîé âåðîÿòíîñòüþ ìåõàíèçìû ðåàêöèé ãî-
ðåíèÿ áóäóò ïðîòåêàòü ÷åðåç îáðàçîâàíèå ýòèõ
âåùåñòâ. Òåðìîäèíàìè÷åñêàÿ âåðîÿòíîñòü îáðà-
çîâàíèÿ êîìïëåêñîâ è êëàñòåðîâ íå çàâèñèò îò
ðàññìàòðèâàåìûõ òåìïåðàòóð.

Êëþ÷åâûå ñëîâà: êëàñòåðû âîäû; îêñèäû àçî-
òà; ôîðìàëüäåãèä; DFT.

Äàòà ïîñòóïëåíèÿ 18.06.21

The results of the process of modeling the
interaction of chemical nitrogen oxides (NO,
NO2, N2O2, N2O4), sulfur oxide (SO2) and
formaldehyde (CH2O) with complexes and
clusters of water in the atmosphere are presented.
By processing the results of thermodynamic
parameters, an assessment of the probability of
reactions when these gases enter the atmosphere is
given. The possibility of the above-described
processes is considered in conditions close to those of
oil fields. Thermodynamic parameters were obtained
using the DFT quantum chemical method, B3LYP/
6-311++G(2d, 2p). The structures of all complexes
of reaction products during combustion and leakage
of the above components with water and its clusters
have been found. It was found that the reactions
that take place with the formation of clusters NO2
(H2O)n, NO (H2O)n are thermodynamically
favorable and with a very high probability the
mechanisms of combustion reactions will proceed
through the formation of these substances. The
thermodynamic probability of the formation of
complexes and clusters does not depend on the
temperatures under consideration.

Key words: water clusters; nitrogen oxides;
formaldehyde; DFT.

Â íàñòîÿùåå âðåìÿ îäíèì èç èñòî÷íèêîâ
âûáðîñîâ îêñèäîâ àçîòà, óãëåðîäà, ñåðû, óãëå-
êèñëîãî ãàçà è ðàçëè÷íûõ óãëåâîäîðîäíûõ ãà-
çîâ ÿâëÿþòñÿ ïðîèçâîäñòâà ïî ïîäãîòîâêå è
ïåðåðàáîòêå ïðîäóêöèè äîáûâàþùèõ ñêâàæèí.
Ýòè âåùåñòâà îêàçûâàþò çíà÷èòåëüíûé âðåä
êàê íà âîçäóõ (îáðàçîâàíèå íåæåëàòåëüíûõ ñî-
åäèíåíèé), ïî÷âó (âûãîðàíèå îðãàíè÷åñêîãî

âåùåñòâà â ðàäèóñå 20–200 ì è íàêîïëåíèå
òîêñè÷íûõ âåùåñòâ â ïî÷âàõ) è âîäó («çàêóïî-
ðèâàíèå» âîäû, èçìåíåíèå ñîñòàâà âîäû è äîí-
íûõ îòëîæåíèé).

Â äàííîé ðàáîòå ðàññìîòðåíû îêñèäû àçî-
òà (NO, NO2), îêñèä ñåðû (SO2) è ôîðìàëüäå-
ãèä (CH2O), òàê êàê ýòè âåùåñòâà èìåþò ìàê-
ñèìàëüíûå êîíöåíòðàöèè â âîçäóõå íà ìåñòî-
ðîæäåíèÿõ Íîâîñèáèðñêîé îáëàñòè 1, Ïåðìñ-
êîãî êðàÿ 2 è Ëóíñêîì ìåñòîðîæäåíèè 3.
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Íà âñåì ïðîòÿæåíèè ñòðîèòåëüñòâà ñêâàæèí
ïðîèñõîäèò çàãðÿçíåíèå àòìîñôåðû. Íà Ëóíñ-
êîì íåôòåãàçîêîíäåíñàòíîì ìåñòîðîæäåíèè
îêñèäû àçîòà, äèîêñèä ñåðû, ôîðìàëüäåãèä â
àòìîñôåðó ïîñòóïàþò ïðè ðàáîòå äâèãàòåëåé
ñóäîâ ñíàáæåíèÿ, ïðè ðàáîòå äâèãàòåëåé âåð-
òîëåòà ïðè âçëåòíî-ïîñàäî÷íûõ îïåðàöèÿõ.

Â ïðåäñòàâëåííîé ñòàòüå ñòàâÿòñÿ äâà
ïðåäïîëîæåíèÿ. Ïåðâîå – âûáðàñûâàåìûå â
àòìîñôåðó ãàçû áóäóò âñòóïàòü â ðåàêöèè ñ ãà-
çîîáðàçíîé âîäîé. È âòîðîå – ðåàêöèè ìîãóò
ïðîòåêàòü ïðè âçàèìîäåéñòâèè ñ n-ûì êîëè÷å-
ñòâîì ìîëåêóë âîäû â âèäå êëàñòåðîâ è êîìï-
ëåêñîâ (H2O)n 

4–9.
Èñõîäÿ èç âûøåèçëîæåííîãî, öåëüþ íà-

ñòîÿùåé ðàáîòû ÿâëÿåòñÿ èññëåäîâàíèå âîç-
ìîæíîñòè ïðîòåêàíèÿ ðåàêöèé âûáðàñûâàå-
ìûõ çàãðÿçíÿþùèõ âåùåñòâ ñ ïàðàìè âîäû â
àòìîñôåðå ñ îáðàçîâàíèåì êîìïëåêñîâ è êëàñ-
òåðîâ, îïðåäåëåíèå òåðìîäèíàìè÷åñêèõ ïàðà-
ìåòðîâ ýòèõ ðåàêöèé è îïòèìèçàöèÿ ñòðóêòóðû
ïîëó÷åííûõ ñîåäèíåíèé.

Îáñóæäåíèå ðåçóëüòàòîâ

Êëàñòåðû âîäû îáðàçóþòñÿ ïî ñõåìàì:

H2O + (H2O)n → H2O(H2O)n          (1)

n(H2O) → H2O(H2O)n              (2)

Òåðìîäèíàìè÷åñêèå ïàðàìåòðû îáðàçîâà-
íèÿ ïðîäóêòîâ ðåàêöèé 1 è 2 áûëè ðàññ÷èòàíû
â ðàáîòàõ 10–13. Ðàñ÷åò ïðîâîäèëñÿ ñ ïîìîùüþ
ìåòîäîâ B3LYP/6-311++G(2d,2ð), MP2/aug-
cc-pVTZ è G4 14. Ðåçóëüòàòû ýòîé ðàáîòû ïîêà-
çûâàþò, ÷òî âñå ðåàêöèè îáðàçîâàíèÿ êîìïëåê-
ñîâ è êëàñòåðîâ õàðàêòåðèçóþòñÿ ïîëîæèòåëü-
íûìè çíà÷åíèÿìè ýíåðãèé Ãèááñà è îòðèöà-
òåëüíûìè çíà÷åíèÿìè îáðàçîâàíèÿ èç
ìîíîìåðîâ. Òàêæå áûëî îòìå÷åíî, ÷òî âòîðàÿ
ñõåìà ðåàêöèé îòëè÷àåòñÿ ìåíüøèìè çíà÷åíè-
ÿìè òåðìîäèíàìè÷åñêîãî ïîòåíöèàëà, ÷åì ïåð-
âàÿ ðåàêöèÿ, ÷òî ãîâîðèò î áîëüøåé âåðîÿòíî-
ñòè îáðàçîâàíèÿ êëàñòåðîâ ïî âòîðîé ñõåìå.

Äëÿ îïòèìèçàöèè ìîëåêóëÿðíîé ãåîìåò-
ðèè âñåõ ïðîäóêòîâ ðåàêöèé, îïèñàííûõ
âûøå, ïðèìåíÿëñÿ ìåòîä ôóíêöèîíàëà ïëîòíî-
ñòè (B3LYP/6-311++G(2d,2ð)), à ðàñ÷åòû
ïðîâîäèëèñü â ïðîãðàììå Gaussian03 15.

Òåðìîäèíàìè÷åñêèå äàííûå è äðóãèå ðå-
çóëüòàòû, ïîëó÷åííûå ïîñëå ðàñ÷åòà, àíàëèçè-
ðîâàëèñü ñ ïîìîùüþ ïðîãðàììû Moltran 16.

Ýòè ïðîöåññû ìîæíî îïèñàòü ñëåäóþùè-
ìè ñõåìàìè:

M + n(H2O) → M(H2O)n          (3)

M + (H2O)n → M(H2O)n,         (4)

ãäå M = N2O2, N2O4, NO, NO2, SO2 è CH2O; n = 1–3

Îêñèäû àçîòà (NO, NO2) èìåþò íåñïà-
ðåííûé ýëåêòðîí, ïîýòîìó â ñâîáîäíîì ñîñòîÿ-
íèè îíè íàõîäÿòñÿ â âèäå äèìåðîâ. Íàìè áûëè
ðàññìîòðåíû ðåàêöèè êàê â âèäå äèìåðîâ, òàê
è â âèäå óñòîé÷èâîãî ñâîáîäíîãî ðàäèêàëà. Ê
ìîëåêóëå NÎ ïðîèñõîäèò ïðèñîåäèíåíèå ïî
íåñïàðåííîìó ýëåêòðîíó, íå ê NÎ, à ê äèìåðó
ÎNNO, ïîýòîìó óìåíüøàåòñÿ ñêîðîñòü ïðèñî-
åäèíåíèÿ ñ ïîâûøåíèåì òåìïåðàòóðû – äèìåð
ðàçâàëèâàåòñÿ íà ïîëîâèíêè. È òåïåðü óæå ó
êèñëîðîäà ïîÿâèëñÿ íåñïàðåííûé ýëåêòðîí -
ìîëåêóëà îêñèäà àçîòà (IV) òîæå ñâîáîäíûé
ðàäèêàë 17.

Ðåàêöèè âçàèìîäåéñòâèé îêñèäîâ àçîòà ñ
âîäîé, à òàêæå ñ åå êîìïëåêñàìè è êëàñòåðàìè
ïðåäñòàâëåíû â òàáë. 1.

Таблица 1
Изменение энергии образования ∆rE,

энергий Гиббса ∆rG, энтропии ∆rS
и энтальпии ∆rH (кДж/моль) реакций c N2O2,

N2O4, NO, NO2, рассчитанных методами
B3LYP/6�311++G(2d,2p)

B3LYP/6–311++G(2d,2p) 
Реакция ∆rE ∆rH ∆rG ∆rS 

NO2+H2O→NO2·H2O -83.4 -83.5 -51.8 -0.10 
NO2+2H2O→NO2·(H2O)2 -568.5 -571.3 -503.4 -0.21 
NO2+3H2O→NO2·(H2O)3 -620.6 -625.0 -521.3 -0.32 
NO2+(H2O)2→NO2·(H2O)2 -556.8 -557.5 -504.9 -0.17 
NO2+(H2O)3→NO2·(H2O)3 -579.8 -576.4 -542.5 -0.11 
NO+H2O→NO·H2O -89.4 -94.0 -51.5 -0.13 
NO+2H2O→NO·(H2O)2 -162.2 -170.5 -91.8 -0.25 
NO+3H2O→NO·(H2O)3 -216.6 -228.1 -104.3 -0.39 
NO+(H2O)2→NO·(H2O)2 -150.5 -156.7 -103.8 -0.17 
NO+(H2O)3→NO·(H2O)3 -175.8 -179.4 -125.5 -0.17 
N2O2+H2O→N2O2·H2O 269.2 268.5 296.1 -0.08 
N2O2+2H2O→N2O2·(H2O)2 160.8 157.5 211.6 -0.16 
N2O2+3H2O→N2O2·(H2O)3 130.2 123.3 216.9 -0.29 
N2O2+(H2O)2→N2O2·(H2O)2 172.5 171.3 199.5 -0.09 
N2O2+(H2O)3→N2O2·(H2O)3 170.9 171.9 195.8 -0.07 
N2O4+H2O→N2O4·H2O -10.3 -9.0 23.8 -0.10 
N2O4+(H2O)2→N2O4·(H2O)2 -17.0 -30.7 42.3 -0.23 
N2O4+(H2O)2→N2O4·(H2O)2 -28.7 -16.9 30.2 -0.15 
N2O4+3H2O→N2O4·(H2O)3 -55.0 -59.9 52.7 -0.35 
N2O4+(H2O)3→N2O4·(H2O)3 -14.2 -11.2 31.6 -0.14 

Îáðàçîâàíèå êëàñòåðîâ NO2(H2O)n,
N2O4(H2O)n õàðàêòåðèçóåòñÿ îòðèöàòåëüíûìè
çíà÷åíèÿìè ýíåðãèè Ãèááñà, ò.å. ÿâëÿþòñÿ
âåñüìà âûãîäíûìè ïðîöåññàìè ñ òî÷êè çðåíèÿ
òåðìîäèíàìèêè. Çíà÷åíèÿ ýíåðãèé äîñòèãàþò
î÷åíü âûñîêèõ îòðèöàòåëüíûõ çíà÷åíèé – äî
ìèíóñ 542.47 êÄæ/ìîëü äëÿ êëàñòåðîâ
NO2(H2O)n. Òàêæå ìîæíî îòìåòèòü, ÷òî ñ óâå-
ëè÷åíèåì êîëè÷åñòâà ìîëåêóë âîäû â êëàñòåðå,
òåì ìåíüøèå çíà÷åíèÿ ïðèíèìàþò òåðìîäèíà-
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ìè÷åñêèå ïàðàìåòðû: ýíåðãèÿ îáðàçîâàíèÿ ìî-
ëåêóë, ýíåðãèÿ Ãèááñà, ýíòðîïèÿ è ýíòàëüïèÿ.
Òåíäåíöèÿ óìåíüøåíèÿ ýíåðãèè ñ óâåëè÷åíèåì
ðàçìåðà êëàñòåðà äëÿ íèõ òàêæå ñîõðàíÿåòñÿ.
Óìåíüøåíèå äàííûõ ýíåðãåòè÷åñêèõ ïîêàçàòå-
ëåé ðåàêöèé ãîâîðèò îá óâåëè÷åíèè âåðîÿòíîñ-
òè èõ ïðîòåêàíèÿ è óâåëè÷åíèè âëèÿíèÿ òåìïå-
ðàòóðíîãî ôàêòîðà íà ýíåðãèþ Ãèááñà.

Äëÿ âñåõ ðåàêöèé, êðîìå âçàèìîäåéñòâèÿ
îêñèäà àçîòà (N2O2) c âîäîé è åå êëàñòåðàìè,
íàáëþäàþòñÿ îòðèöàòåëüíûå çíà÷åíèÿ ýíåðãèè
îáðàçîâàíèÿ ìîëåêóë, ÷òî ãîâîðèò î òîì, ÷òî
ðåàêöèè ýíäîòåðìè÷åñêèå.

Ýíòðîïèÿ âñåõ ïðîöåññîâ îòðèöàòåëüíà.
Òàêæå îòðèöàòåëüíûé çíàê èìåþò íåêîòîðûå
çíà÷åíèÿ ýíòàëüïèè, êðîìå îïèñàííûõ âûøå
ðåàêöèé ñ îêñèäîì àçîòà (N2O2) è (N2O4).

Ýíåðãèè Ãèááñà äëÿ ðåàêöèé ñ îêñèäîì
àçîòà (II) è îêñèäîì àçîòà (IV) èìåþò îòðèöà-
òåëüíûå çíà÷åíèÿ, ÷òî ãîâîðèò î òîì, ÷òî ðåàê-
öèè ïðîòåêàþò â íîðìàëüíûõ óñëîâèÿõ, ÷åãî
íåëüçÿ ñêàçàòü î ïðî÷èõ, ãäå òåðìîäèíàìè÷åñ-
êèé ïîòåíöèàë ïîëîæèòåëåí.

Èçìåíåíèå òåðìîäèíàìè÷åñêèõ ïàðàìåò-
ðîâ äëÿ ðåàêöèé ñ ôîðìàëüäåãèäîì è îêñèäîì
ñåðû ïðåäñòàâëåíû â òàáë. 2. Ïàðàìåòðû òàê-
æå ðàññ÷èòàíû ïðè íîðìàëüíûõ óñëîâèÿõ.

Таблица 2
Изменение энергии образования ∆rE,

энергий Гиббса ∆rG, энтропии ∆rS
и энтальпии ∆rH (кДж/моль) реакций c CH2O

и SO2 с H2O, рассчитанных методами B3LYP/
6�311++G(2d,2p)

B3LYP/6–311++G(2d,2p) 
Реакция ∆rE ∆rH ∆rG ∆rS 

HCOH+H2O→HCOH·H2O -11.4 -12.3 14.8 -0.08 
HCOH+2H2O→HCOH·(H2O)2 -34.8 -39.3 31.2 -0.66 
HCOH+(H2O)2→HCOH·(H2O)2 -23.1 -25.5 19.1 -0.58 
HCOH+3H2O→HCOH·(H2O)3 -61.7 -68.5 40.8 -0.34 
HCOH+(H2O)3→HCOH·(H2O) -20.9 -19.9 19.6 -0.12 
SO2+H2O→SO2·H2O 418.1 417.2 453.5 -0.11 
SO2+2H2O→SO2·(H2O)2 394.9 390.2 465.3 -0.24 
SO2+(H2O)2→SO2·(H2O)2 406.6 403.9 453.3 -0.16 
SO2+3H2O→SO2·(H2O)3 364.6 356.9 471.7 -0.36 
SO2+(H2O)3→SO2·(H2O)3 405.4 405.6 450.5 -0.14 

Äëÿ îïðåäåëåíèÿ âåðîÿòíîñòè ïðîòåêàíèÿ
ðåàêöèé â óñëîâèÿõ, íàáëþäàåìûõ íà ìåñòîðîæ-
äåíèÿõ, áûëè ðàññ÷èòàíû ýíåðãèè Ãèááñà â òðåõ
òåìïåðàòóðíûõ òî÷êàõ: T = –30 îÑ, 0 îÑ è 30 îÑ
(òàáë. 3). Äëÿ âñåõ ðåàêöèé óâåëè÷åíèå ýíåð-
ãèè Ãèááñà ñ ïîâûøåíèåì òåìïåðàòóðû, êàê è â
ñëó÷àå ðåàêöèé ñ ïîïóòíûìè íåôòÿíûìè ãàçà-
ìè 18, íå íàáëþäàåòñÿ. Çíà÷åíèÿ ýíåðãèè Ãèá-
áñà ïðè ðàçëè÷íûõ òåìïåðàòóðàõ ñóùåñòâåííî
íå èçìåíÿþòñÿ.

Таблица 3
Значения энергий Гиббса для реакций

образования нейтральных кластеров воды
NO2(H2O)n, NO(H2O)n, N2O2(H2O)n, N2O4(H2O)n,

HCOH(H2O)n, SO2(H2O)n

Реакция -30 оС 0 оС +30 оС
NO2+H2O→NO2·H2O -57.2 -54.2 -51.3 
NO2+2H2O→NO2·(H2O)2 -514.9 -508.6 -502.3 
NO2+(H2O)2→NO2·(H2O)2 -514.2 -509.2 -504.1 
NO2+3H2O→NO2·(H2O)3 -539.1 -529.4 -519.7 
NO2+(H2O)3→NO2·(H2O)3 -548.3 -545.1 -541.9 
NO+H2O→NO·H2O -58.9 -54.9 -50.9 
NO+2H2O→NO·(H2O)2 -105.4 -97.9 -90.6 
NO+(H2O)2→NO·(H2O)2 -113.1 -108.1 -102.9 
NO+3H2O→NO·(H2O)3 -125.8 -114.1 -102.4 
NO+(H2O)3→NO·(H2O)3 -134.9 -129.8 -124.6 
N2O2+H2O→N2O2·H2O 291.4 293.9 296.5 
N2O2+2H2O→N2O2·(H2O)2 202.5 207.4 212.4 
N2O2+(H2O)2→N2O2·(H2O)2 194.8 197.4 199.9 
N2O2+3H2O→N2O2·(H2O)3 201.0 209.7 218.4 
N2O2+(H2O)3→N2O2·(H2O)3 191.8 193.9 196.1 
N2O4+H2O→N2O4·H2O 18.2 21.3 24.3 
N2O4+2H2O→N2O4·(H2O)2 29.7 36.6 43.4 
N2O4+(H2O)2→N2O4·(H2O)2 21.9 26.5 30.9 
N2O4+3H2O→N2O4·(H2O)3 33.3 43.9 54.5 
N2O4+(H2O)3→N2O4·(H2O)3 24.2 28.2 32.3 
HCOH+H2O→HCOH·H2O 10.3 12.7 15.2 
HCOH+2H2O→HCOH·(H2O)2 -4.9 14.7 34.5 
HCOH+(H2O)2→HCOH·(H2O)2 -12.7 4.7 22.0 
HCOH+3H2O→HCOH·(H2O)3 21.9 32.2 42.5 
HCOH+(H2O)3→HCOH·(H2O)3 12.8 16.5 20.2 
SO2+H2O→SO2·H2O 447.2 450.6 454.0 
SO2+2H2O→SO2·(H2O)2 452.4 459.4 466.5 
SO2+(H2O)2→SO2·(H2O)2 444.7 449.4 454.1 
SO2+3H2O→SO2·(H2O)3 451.9 462.7 473.5 
SO2+(H2O)3→SO2·(H2O)3 442.7 446.9 451.2 

Còðóêòóðû êîìïëåêñîâ CH2O(H2O)3,
SO2(H2O)3, NO2(H2O)3 è NO(H2O)3, îïòèìè-
çèðîâàííûõ íà óðîâíå B3LYP/6-
311++G(2d,2p), ïðåäñòàâëåíû íà ðèñ. 1.

Èç ðèñ.1 âèäíî, ÷òî ìîëåêóëû CH2O, SO2
è NO ñ êëàñòåðàìè âîäû îáðàçóþò öèêëè÷åñ-
êèå ñòðóêòóðû, ÷òî íàõîäèòñÿ â ñîîòâåòñòâèè
ñî ìíîãèìè êëàñòåðàìè âîäû è ðàçëè÷íûìè
èññëåäóåìûìè âåùåñòâàìè 11,12. Êîìïëåêñ
NO2(H2O)3, èìåþùèé ðàçâåòâëåííóþ ñòðóêòó-
ðó, ñõîæ ñ êîìïëåêñàìè âîäû, èìåþùèìè
àöèêëè÷åñêóþ ñòðóêòóðó 11,12, ò.å.ìîæíî óò-
âåðæäàòü, ÷òî êîìïëåêñû è êëàñòåðû âîäû ñ
ðàçíîîáðàçíûìè âåùåñòâàìè ïðèíèìàþò
ñòðóêòóðû ÷èñòûõ êîìïëåêñîâ âîäû êàê öèê-
ëè÷íîãî, òàê è ðàçâåòâëåííîãî ñòðîåíèÿ.
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Ðèñ. 1 Ñòðóêòóðû êîìïëåêñîâ CH2O(H2O)3,
SO2(H2O)3, NO2(H2O)3 è NO(H2O)3, îïòèìèçèðî-
âàííûõ íà óðîâíå B3LYP/6-311++G(2d,2p)

Òàêèì îáðàçîì, ðåàêöèè îáðàçîâàíèÿ êëà-
ñòåðîâ NO2(H2O)n, NO(H2O)n õàðàêòåðèçóþò-
ñÿ îòðèöàòåëüíûìè çíà÷åíèÿìè ýíåðãèé Ãèá-
áñà, ÷òî ãîâîðèò î áîëüøîé âåðîÿòíîñòè îáðà-
çîâàíèÿ ýòèõ êëàñòåðîâ è î òîì, ÷òî â äàëüíåé-
øåì ðåàêöèè ãàçîôàçíîãî ãèäðîëèçà ïîéäóò
÷åðåç îáðàçîâàíèå äèìåðîâ è òðèìåðîâ. Îáðà-
çîâàíèå êëàñòåðîâ NO2(H2O)n, NO(H2O)n ÿâ-
ëÿåòñÿ òåðìîäèíàìè÷åñêè âûãîäíûì ïðîöåñ-
ñîì è ïðîèñõîäèò ïðè íîðìàëüíûõ óñëîâèÿõ.
Ïðè ðàçëè÷íûõ òåìïåðàòóðàõ âåðîÿòíîñòü îá-
ðàçîâàíèÿ ðàññìîòðåííûõ âûøå êîìïëåêñîâ
òåðìîäèíàìè÷åñêè çíà÷èòåëüíî íå ìåíÿåòñÿ,
êðîìå êîìïëåêñà HCOH ñ äâóìÿ ìîëåêóëàìè
âîäû.
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