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Аннотация  
Проведено теоретическое исследование процесса окисления диоксида серы без катализатора с 

использованием квантово-химической программы Priroda 6. Данная программа является доступным 
программным пакетом для научной и учебной работы, она не требует больших временных затрат и 
позволяет получить высокую точность расчетов, а так же есть возможность проводить параллельные 
расчеты. Программа-визуализатор ChemCraft использовалась для моделирования процесса. В ходе 
исследования механизма процесса окисления диоксида серы для синглетного состояния выявлено, что 
данный процесс является сложным и многостадийным, в ходе реакции возможно образование 
нескольких продуктов. На первой стадии исследуемого процесса отделяются две молекулы SO3, далее 
происходит перегруппировка с образованием комплекса SO5 и SO. Затем путь процесса делится на две 
параллельно протекающие стадии. Одна из стадий приводит к образованию, вероятнее всего, 
конечных продуктов SO3, SO и O2. Другая же параллельно протекающая стадия ведет к образованию 
побочных продуктов SO4 и SO2. Наиболее энергоемкой стадией является вторая, Е акт = 232 кДж/моль. 
По полученным данным построена энергетическая диаграмма пути реакции окисления диоксида серы. 
Для всех участков процесса рассчитаны термодинамические характеристики, а для стадий найдены 
значения энергии активации и тепловые эффекты. Все стадии, кроме второй, идут самопроизвольно с 
низкой энергией активации, третья стадия преодолима в температурных условиях синтеза. Большая 
часть активационного барьера гомогенного окисления диоксида серы обусловлена затратой энергии на 
разрыв связи S-O и переходом одного атома кислорода к молекуле SO4 с образованием комплекса SO5. 
Полученные данные, а именно вторая энергия активации, доказывают необходимость проведения 
процесса в присутствии катализатора. При подборе катализаторов процесса окисления следует учесть 
вероятность молекулы диоксида серы реагировать с атомами кислорода, связанным с катализатором 
менее прочно, чем друг с другом в молекуле O2, для преодоления энергетического барьера.  


